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 2001	 年に熊本大学・河村らによって	 Mg-Zn-Y	 合金で発見された	 LPSO(Long	 Period	 Stacking	 
Order)	 構造は，積層欠陥と溶質原子が長周期に規則的に並んでおり，積層欠陥部には溶質原子
が	 L12	 クラスターを形成している．この新奇な構造の生成機構について西谷研究室では，溶質
原子あるいは積層欠陥のいずれが律速しているかを第一原理計算によって検証してきた．結果
をまとめると，溶質原子の中距離規則は認められず，また，積層欠陥の周期的な導入は期待さ
れるほど大きなエネルギーを示さない．一方で，	 Y	 と	 Zn	 が共存する層においては積層欠陥が
非常に導入されやすいという結果が得られている．これまでに溶質原子が構成する	 L12	 クラス
ターと	 Zn	 および	 Y	 との相互作用についてエネルギー的な検証が行われた．本研究では，	 L12	 
クラスターと	 Zn，	 Y	 ペアとの相互作用についてエネルギー的な検証をおこなった．	 
	 	 18	 周期積層させた	 Mg-Zn-Y合金モデルの中に，阿部，大野らが報告しているクラスターを埋
め込む．このモデルに	 Zn,	 Y	 溶質原子両方を同時に	 1	 原子ずつ加えて，クラスターから離れ
た位置に配置しそのエネルギー変化を求めた．	 
	 
構造緩和後のモデルが持つエネルギー値は溶質原子ペアがクラスターから遠ざかると安定化し
ていくことが明らかとなり，クラスターと溶質原子ペア間においても有意な斥力が存在すると
考えられる．	 
	 
	 	 また同層に溶質原子を挿入しても配置位置によってエネルギーが異なる．そこで，溶質原子
と	 クラスターの距離や，クラスターのサイズ，溶質原子間の距離に着目し，エネルギーの相違
の原因を調査した．溶質原子とクラスターとの距離や，	 クラスターの収縮は，添加元素の位置
によって違いは見られたがエネルギー変化の大きな要因としては考えにくい．一方挿入した溶
質原子の距離が近いほど系全体のエネルギーは安定化した．加えてクラスターから近距離に溶
質原子を配置したモデルが最も安定であると分かった．	 
